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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

遷移金属酸化物、希土類-アクチノイドを含む f電子系化

合物、および、分子性導体などに代表される物質群の電子

状態を捉えるためには、電子が飛び回るホッピング項と電

子間の相互作用項の両者を重要な役割を果たしていると

考えられるため、量子多体系と呼ばれている。こうした量子

多体系のシュレーディンガー方程式は量子多体問題と呼

ばれ、解析的に解くことが難しいため、理論的解明には大

規模な数値シミュレーションが大きな役割を果たしてきた。

これまでにも、第一原理バンド計算、量子モンテカルロ法、

繰り込み群法、クラスター近似法など、様々な量子多体問

題を解くための方法が考案され、発展してきたが、すべて

の問題に有効な万能な計算手法というものは現時点では

ない。 

そこで、本課題では、それぞれの量子多体計算手法を専

門として研究を行ってきたメンバーを集め、これまで培って

きた計算手法をさらに発展させると同時に、それぞれの計

算手法についての比較を行いながら、量子多体問題の統

一的な理論解明を目指してきた。特に、前年度までは、量

子多体系のダイナミクスに関連する方法論のコード開発な

どを行い、さらに近年では量子計算機を用いる量子-古典

ハイブリッド計算に関する研究も行ってきた。 

本年度は、昨年度に引き続き、これまで開発してきた方

法の応用研究に加え、量子多体問題を解くための量子-古

典ハイブリッド計算方法の開発に取り組んだ。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

【密度行列繰り込み群法を用いたスピン流の研究】 

 電子スピンの流れを指すスピン流は本来数１０マイクロメ

ートルほどで緩和が起こるため、物質の性質を考える上で

は特に影響がない量として無視されてきた。ところが、微細

加工技術の進展により、ナノテクノロジーを対象としたナノ

デバイスで、実際にスピン流が観測できるようになってきた。

これに伴い、電子の持つ電荷の流れである電流に加えて、

このスピン流を積極的に利用しようとする「スピントロニクス」

が、次世代デバイス技術として注目されるようになった。 

スピン流を生成・制御する上で重要な分野として、スピン

軌道相互作用に起因するスピンホール効果や逆スピンホ

ール効果を利用したスピン流-電流相互変換に関する研究

が挙げられる。こうした問題を理論的に研究を行う場合、ス

ピン流が流れる磁性体とスピン軌道相互作用を持つ電子

系の接合系における量子多体問題を考える必要があり、数

値的なシミュレーションを行うことが難しいとされてきた。 

そこで、本研究では、これまでの本プロジェクトで磁性不

純物問題を解くために開発した「ブロックランチョス密度行

列繰り込み群法」の方法論を、この問題に応用することで、

量子多体系である量子スピン鎖と自由フェルミオン系の接

合系の時間発展シミュレーションを行った［図１参照］。 

 

図１：フェルミオンリード-量子スピン鎖-２次元ラッシュバ系

の接合系。シミュレーションでは、フェルミオンリード（シア

ン）に磁場を印加することで量子スピン鎖にスピン流を発生

させ（紫）、これをスピン軌道相互作用系である２次元ラッシ

ュバに注入した。 

【量子-古典ハイブリッドアルゴリズムの提案】 
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 量子コンピュータの有効活用方法として、量子化学に代

表される量子多体問題への応用が注目されている。ただし、

現在利用可能な量子コンピュータは量子誤り耐性を持たな

い、いわゆる、Noisy Interdmediate-scale quantum 

(NISQ)デバイスと呼ばれるものであり、ゲート数や量子ビッ

ト数の制限が大きい。そこで、こうした NISQ デバイスへ柔

軟に対応できる方法として、変分量子アルゴリズム（VQA）

が注目されている。この方法では、変数を含む量子回路か

ら量子コンピュータによって計算される期待値を変分関数と

して、これらの期待値をもとに、古典計算機上で変分パラメ

ータを更新していく、いわゆる、量子-古典ハイブリッド計算

アルゴリズムである。ただし、この方法には、Barren 

plateau 現象と呼ばれる、量子ビット数と量子ゲート数に応

じて、微分が指数関数的に消失する最適化の困難性が報

告されており、現時点では、ア
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機を凌駕するには至っていない。また、一つの解決策と考

えられるのは、より良い回路構造を探索することであるが、

未知の問題に対して、どのような回路を用意すれば良いか

は非自明である。 

 そこで、本プロジェクトでは、与えられた量子状態につい

て、それを再現するような量子回路を自動で生成する量子

-古典アルゴリズム「量子回路符号化法」を提案するために、

量子計算のシミュレーションを行った。特に、提案した手法

では、テンソルネットワーク法の最適化方法の知見をもとに

した回路を構成する方法を提案した。また、パラメータの最

適化は顕に行わず、与えられたユニタリ演算子の表現行列

から、代数的に回路を構築する方法を採用した。より詳細

な計算方法については、以下の arXivに公開している。 

T. Shirakawa, H. Ueda, and S. Yunoki, “Automatic 

quantum circuit encoding of a given arbitrary 

quantum state”, arXiv:2112.14524. 

 

３． 結果 

【密度行列繰り込み群法を用いたスピン流の研究】 

図２は、今回のシミュレーションで得られたスピン流注入

している際の、２次元ラッシュバ系上での電流密度を示した

ものであり、スピン流が注入される点を中心とした電流の渦

が徐々に形成されていくことがわかった。この結果は、この

シミュレーションによって初めて確認された現象である。 

研究結果のより詳細に関しては、発表論文を参照[利用

研究成果リスト、2,3,5]。 

 

 

 

図２：シミュレーションで得られたスピン流注入開始後の２次

元ラッシュバ系上での電流密度の空間分布。緑は注入して

いるスピン流、マゼンダとシアンはそれぞれ注入する点を中

心として上から見た時に時計周り（時計と逆回り）の成分の

大きさを示す。 

【量子-古典ハイブリッドアルゴリズムの提案】 

  図３は、１次元 XY模型の基底状態に対して、提案した

量子回路符号化法を用いたときの、Fidelity を調べたもの

である。Lは系のサイズ（量子ビット数）、Mは２量子ビットユ

ニタリ演算子の数を表す。１次元 XY模型に関しては、本プ

ロジェクトの以前の課題で M=L2/4の時に、厳密な回路を

構成できることを報告しており、縦の点線はそれぞれのサイ

ズに関してその数を示すものである。今回提案する方法で

は、この数で実際に高精度な結果が回路構造に関して何

の仮定もせず得られていることが示された。さらにM<L2/4

の時は、以前報告した回路よりも良い結果が得られた。 

研究結果は現在投稿中であり、詳細に関しては、arXiv

にて公開している[T. Shirakawa, H. Ueda, and S. 
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Yunoki, “Automatic quantum circuit encoding of a 

given arbitrary quantum state”, arXiv:2112.14524]。 

 

 

図３：１次元 XY模型の基底状態に対して量子回路符号化

法を適用した場合の、回路が生成した状態と実際の基底状

態との Fidelityのゲート個数依存性。Lは系のサイズ（量

子ビット数）、M は２量子ユニタリゲートの個数。赤い点線は、

その系のサイズで厳密な回路仮説が存在する個数。(a)は

線形、(b)はその対数をとったもの。 

 

４． まとめ 

 スピン流に関する研究では、本プロジェクトの以前の課題

で開発した手法をもとに、スピントロニクス分野への応用を

行った。その結果、スピン流を２次元ラッシュバ系に注入す

ると電流渦が発生する現象を発見した。特に、連続体極限

においては、ラッシュバ面の垂直方向の全角運動量保存

則が成り立ち、スピン角運動量が軌道角運動量に変換され

ていることが確認できた。 

 量子-古典ハイブリッドアルゴリズムに関しては、テンソル

ネットワーク法の知見をもとに、与えられた量子状態に対し

て自動で量子回路を生成するアルゴリズムを提案した。提

案して方法のパフォーマンスを確認するために、量子コン

ピューティングのシミュレーションを HOKUSAI上で計算し

たところ、以前のパラメータを含む変分回路の精度を上回

る高精度な回路が得られた。 

 

５． 今後の計画・展望 

本年度は、これまで開発した量子多体問題のためのシミュ

レーションコードをさらに発展させることで、スピントロニクス

など応用分野の開拓を行った。特に、スピン流などを調べ

るための接合系は複雑であり、これまで量子多体問題のた

めの厳密計算手法を用いた研究は行われてこなかった。し

たがって、本研究の成功は、量子多体問題のための厳密

計算手法が、実際に応用分野で活用できることを示したも

のである。引き続き、こうした問題の探索にも取り組みたい。 

他方、量子化学や量子多体問題は、量子計算機が有効

に活用できる分野として注目を集めてきた。特に、NISQ デ

バイスを有効活用できる方法として、変分量子アルゴリズム

が注目されているが、この方法は、依然として、最新鋭の古

典計算手法に遠く及ばない精度しか出ていない。今回

我々が提案した方法は、実質的には、量子計算機上で特

定のテンソルネットワーク法が計算できることを示したもので

あり、原理的には、古典計算機の計算手法に匹敵する精

度が得られる可能性が大いに期待できる。来年度は、これ

を実際に実証して、量子計算機が古典計算機の代替にな

りうることを示し、さらに、場合によっては、古典計算機を凌

駕する計算が可能であることを実証したい。 
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